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内の-電子波動函数 を顧扱 う方法1)を､.iS函数ポテンシャル より一次元一般ポ
テンシャルの場 合今 と拡張するO 周期場 ,不純物のある周期場及び非周期場の
中の波動函数を求めるが､非周期場のノ琴扱いは､近似の-意味などについて､ 8
函数ポテンシャ ルの場合と共に次に検討 ,報告するつ ､もりであるO
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iterationの級数 に於て､琴分点 (EIL･E21･:･与i)が同じポテンシャ ルの中にあ
るもの と,異ったポテンシャルの車にあるものを分けて考える｡又(1)の 1番 目
のポテンシャル とiJ+1番 目.のポテンシャ/}Uとの間隔~を d紬 とし､ E座標の代
りに次式で定義さ経 るy座標 を使用するO
yi一 瓶 .*屯 1… fr ji+1



















とな も O 豊orTf及 デ f-fは各々二っのポテンシャ ルについての寄興を示すOr二=0
積分点が一個の場合 ,二滴 ,三個-･･･の場 合があるわけであるO 肩に帝皐のつ




･･･草 江 Fig･ 2
ここで次式により､二つのマ トリックス及行ベク トル ,列ベク トルを定義す
るo.








































す ると級数和 (10)に於 ける条件 dl+d2+･･･寸恥 1=Ⅹは Nl+N2+-+Nnfl=N
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と表わせ る｡.次 に T.'S…MとL,Mをユニタ リー変換 で対角化す るo
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1-2fZ+cZ2 I ～ 1-2fZ+CZF
･;-檀
C≡ 1+Ics-Ⅰ芯+IscI∝rI広三∞
f≡ C6kaf1･言(IC- fd i弓 申 ka(IES･Id
g≡ sinka(1-Id - .coska=ES
h≡ coska(1+I(逮+sinkaI蕊
と書 くと､(27)をZで展開 した時一針の値が少を与 え去事になる‥ 直ちに
択Na)
sinNe,h
四日聖 藍 莞 - iiiiiiiiji~二~-











の様に得 られ るo AとBの とり方により､N琴のみの項 ,⊥N乗のそ､の項が夫
々残 るpことになるo cはrealであるか ら､Blockwaveが生ず る為には
C- 1でなければならない｡ これは後で示そ う.;:'f七-1の時
cGe-C6 aa-C6kail+与(IG-Isが･与shka(Iea+IcJ (31)





(1) 8寧数ポテンシャル､ Ⅴ図 - 6｡36(Ⅹ-Xi)
この時も3-也k ,Its-Its-Ien-0
cosaa- coska+豊 血ka c - 1
(32)
となるo これは よく申 られた娼係式であるo
t2) 也 (井戸)塾ポテンシャル
山の高さ. Vo･山の幅 b,谷の幅a- bとするo Iの値は次の様にL,て求
め られ る'先ず(9)で定義 したK(yl･Y2)を計算す るo
K&1.y2)-意 的 -y2)+豊新 相 .〆 i'42,:･-ly(dt-JIB,y2 y2 y2
血 k(yr jl),S如 (jlLj2)･･血 kCPL頓
この各項 をV.について次数の少ない ものや ら図に示す-･t-I-Fig.3.
｣｢ . ⊥｢ L + 了｢二
〇:鏡分点` Fig. 3
のように表わす事が出釆 る｡
- S+2次の項をとり､;li,I y22 =yiとすると
Js.2…(i)S+1.fdylf dv2･-･iys~ldys
x血 k(y-yl)sink(yr y2)･･Sink宥 -~
上式のLaplace変換 をと-ると
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k + β k- β
1-cos(k+β)b 1-0S(汰-♂)b
k + β k - β
sin(k-β)b sin(耳+β)b
k- β k + β
sin(汰-β)b sin(近+♂)b
k - _β k+ β
C2= k2- vo
が得 られ
C- 1+I岱-IfD+IscI6-IssI0 - 1
















ここでは簡単の為に,不純物 として､ポテンシャ ルの山が一つだけ他の山 と
違 う場 合を考えよう.即ち(7)で定義 したS行列が特定の格子点の上に於いての
み 8'となる三不純物が更に多い場合､他の種類の不純物の存在の場合等 iこ拡張
して議論す るのは左遷 困難ではない｡ さて
Ⅰ′
-sl… (岱 ･ I'
Ik 這 '
(39)
を定義す るな らばこ す図 -+(Na)に対する式(105に幹て SJの入った項が生ず
る事 になるo SJが現れ る場合SJ-S+ (g-S~)と置いてみるo Sと置いてみ
ると これは不純物の無い象合の波動函数であるO 従って(SJ-S)の項 より不純
物の影響が生ず るO 上の過程から明 らかなようにGS/- S)の入った項は積分点
が必ず ポテンシャルの山に鎮座 しているのであるか ら､不純物を境 として (10)







但 で … (1,0) , 膏 … (0,1)
TA梢 は(7)で定義 した列ベク トル里の内､夫tA ,Bの項 を表わし
･A- .(憲 kd,-了S:k還 a
豊= (







さて､ (40)に於 てー様々な鏡分点の配置をとり-,次にnについてn- Oよわ
n--迄総和するoこれに不純物の無い準甲波動函数を加えれば解になるのでI′
あるが､nは無限大蓬走 る事に注意すると､取扱いが簡単になる｡ 即ち琴分点




して計算出来 る｡ 結果及 その手続を書 くと長 くなるか ら_ここではbポデシシャ
ル Ia -意･Is-I㌔ 忘 - 0
ZJa3-言,=&〒=益-I;C-0
の場合だけを書 くと､最終的に
4(Na)主A〔CosNaa王,豊 sin(N-a)aaT T十三 二 旦 竺 S巌 a
coska
__･1_.(
W sinaa l 乍｡ SildaaI
讐竺竺)〕Smaa (43)
~ー ′ー r一､一~一 一-'2k～…t ′
icGS(N-a)aa+豊 sin(N-可 aa
+ 日産 警 血 ka+SiPiaa
ダー E｡Sin皿aa S池(n-m)aa_二_2sinLka〕
広o Smαa S王n α.-a
O < 皿 <N






方法を改 良す る手段 も､いろいろ考えられるが､今回は二体分布函数で近似 し
てみよう. 多体分布函数で表現す る事により近似を進めるが､形式論に終 らな
いよ一ぅにす るのほ仲々むつか しいO
-つの ポテンシャ ル中心や廻 りの, もう一つのポテンシャル中心の分布が皆
等 しい と仮定しよう｡ これは,いささか乱暴な近似 と考えられ るが､液体が徴
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-電子汝動函数
結 晶の集団であるとい う見方か らすれば,又液体内の波動函数がIocaキi,ze
Uているとい う見方か らす ると､第 0近似 として考えて もよいであろうo 即ち
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}2-iMll)(BTcTATs)-M12(BTs+ATc)
12- llL (Ar 叫1)(BTc一箪 )十叫2(BTsナ
-TY-志 (,r "il･二 ㌔- l,il)
となる｡ M ,`Yは前 と同様に






で定義す る.母函数 マ トL)ツクを使っ て, iterationの級数 を足 し合せ る
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ので波動函数咽 は､LaplaGe逆変換により､座標が Ⅹの所 を引き出し
I-:･7- -g=一三 ぎ-I -I-: I-::-,



















1-(施+鴫 2)+叫1鴫才一叫2城 1 ユー (叫1+鴫2)+lyqiiLJh一明2嶋l
A壬も+ (増一宮 )k i+a(Ts-(塞+奄 IfSi (51)
1-iTb(k IEX3)+もしIss十h3)i+(TB一等)(k krk lfS3)
と波動函数の表現が得られるO
この よ うに表現が得られたが､実際に計算 してい くのは仲々むつか しいよう
に思われ る｡液体格子の場合ただいえる事は このようにして得ら-れる波動函数
は Pt2)の 性質よりわかるように､localizeL,てい るとい うことであるO何故
な らばp(2)の液鉢構造による変化はShor七rangeであるか らⅩが大 きい時 J
中国 には iterationの低次の項は入 らないか らであるO このようなPrOCeSS
で BlochⅦaveの崩れた皿Odeが正 しく出るな らば､ これをi七erationの
0次近似 として用い第-近似により､散乱による影響 と合わせ て或程度良い改
動函数が 得られ るであろ う｡ す ると液捧場のBeユf-consisもenも な棄扱いが
出来 るか も知れないO次の論文では非周期場を中心に議論してい く積りであるo
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